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RESUMO

O aprendizado da disciplina de Quimica ainda é, em grande parte baseado nas
metodologias tradicionais de ensino. No entanto, varias s&o as propostas recentes
de adaptar o curriculo através do uso de tecnologia em sala de aula para propiciar
aos discentes uma aprendizagem mais significativa que esteja de acordo com a
realidade atual. Em detrimento dessa perspectiva, propds-se nesse trabalho utilizar
a Quimica computacional como ferramenta didatica para facilitar o processo de
ensino-aprendizagem da disciplina de Quimica Organica |. O presente estudo se
configurou em trés etapas: (i) a elaboragéo das praticas de Quimica Computacional,
(ii) a realizacdo dos calculos quimicos computacionais de conteudos pertinentes da
disciplina, (iii) o desenvolvimento de uma oficina com discentes do curso de
Licenciatura em Quimica do IFPB, campus Jodao Pessoa no qual o material
elaborado na primeira etapa foi utilizado. A utilizagdo da Quimica Computacional
enquanto recurso didatico mostrou-se muito satisfatéria e eficiente no que diz
respeito ao processo de ensino-aprendizagem da disciplina de Quimica Orgéanica I,
possibilitando aos discentes a visualizagdo em escala microscopica e a

compreensao de propriedades energéticas dos sistemas quimicos estudados.

Palavras Chaves: Quimica Computacional. Quimica Organica. Ferramenta didatica.



ABSTRACT

Learning the discipline of chemistry is still largely based on traditional teaching
methodologies. However, there are several recent proposals to adapt the curriculum
through the use of technology in the classroom to provide students with a more
meaningful learning that is in accordance with the current reality. In this way, it was
proposed in this work to use Computational Chemistry as a didactic tool to facilitate
the teaching-learning process of the discipline of Organic Chemistry I. The present
study was comprised of three stages: (i) the formulation of the practices of
Computational Chemistry, (ii) computational calculations of pertinent contents of the
discipline, (iii) the development and the execution of a workshop with students of the
Licentiate course in Chemistry of IFPB, Jodo Pessoa campus in which the material
formulated in the first stage was used. The use of Computational Chemistry as a
didactic resource was very satisfactory and efficient in regard to the teaching-learning
process of the discipline of Organic Chemistry I, which allowed the students to
visualize chemical systems on a microscopic scale and also to understand the

energetic properties of those systems.

Keywords: Computational Chemistry. Organic chemistry. Didactic tool.
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1. INTRODUGAO

O ensino da disciplina de Quimica para discentes do Ensino médio e dos
cursos de graduacédo ainda configura-se como um desafio tanto para os docentes
quanto para os alunos. Quando os conceitos na visdo microscopica sao mal
trabalhados e transmitidos de forma limitada, os estudantes tendem a desenvolver
concepcgodes alternativas. Como por exemplo, o estudo dos mecanismos de reagao
que envolvem fenbmenos em nivel molecular (microscopico) e macroscopicos dos
sistemas quimicos investigados: reagentes, estado de transigcao, produtos, entre

outros.1

Assim, o uso e aplicagédo das tecnologias da informacdo em sala de aula
podem promover uma efetivacdo da aprendizagem cientifica. Tais ferramentas
denotam sua potencialidade reforcando a acdo docente em sala de aula de modo a
favorecer colaborativa e substancialmente a aprendizagem significativa dos
conteudos curriculares.2 Destarte, os recentes avangos nos programas de Quimica

Computacional vém possibilitando mudangas significativas no Ensino de Quimica.

A Quimica Computacional torna-se capaz de fornecer resultados confiaveis
sobre geometria molecular e outras propriedades quimicas, que sao provenientes de
experimentagdes quimicas ou derivados de abordagem puramente tedricas. Dentre
as abordagens pode-se destacar: os métodos de mecanica molecular, mecanico
quantico e pela teoria do funcional da densidade. Logo, a Quimica Quéantica
Computacional apresenta-se como um poderoso recurso didatico uma vez que pode
proporcionar condi¢cdes aos alunos de, a partir da modelizacdo de determinado

fendbmeno, desenvolverem a compreensao conceitual dos estudos desenvolvidos 3

Diante da preocupacao crescente com o processo de ensino-aprendizagem da
Quimica em cursos de graduacéao, o presente trabalho pretende utilizar métodos de
Quimica Computacional aliados a programas de visualizagdo molecular como
ferramenta didatica, a partir da elaboracdo de praticas computacionais para a

disciplina de Quimica Organica |.
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2. OBJETIVOS

2.1 Objetivo Geral

O objetivo geral deste estudo é utilizar a Quimica Computacional como
recurso didatico para facilitar o processo de ensino-aprendizagem da disciplina de

Quimica Organica I.

2.2 Objetivos Especificos

e Realizar uma analise conformacional nas moléculas de etano e 1,2-

dicloroetano através de calculos computacionais;

¢ Modelar o mecanismo de uma reacao de substituigdo nucleofilica bimolecular

(SNn2) com inversao de estereoquimica usando calculos computacionais;

e Modelar os mecanismos de reagcdes SN2 com diferentes grupos
abandonadores e avaliar o efeito desses grupos nas energias envolvidas

utilizando calculos computacionais;
e Realizar uma oficina com discentes do IFPB para:
o Difundir a Quimica Computacional e suas aplicagdes,

o Utilizar os resultados dos calculos para melhorar a compreensao dos
discentes em relacdo a estereoquimica e mecanismo de reacoes

organicas,

o Avaliar o potencial da Quimica Computacional enquanto recurso

didatico,

e Desenvolver praticas de Quimica Computacional como material

complementar a disciplina Quimica Organica |.
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3. FUNDAMENTAGAO TEORICA
3.1 O uso de tecnologia no Ensino de Quimica

A sociedade atual encontra-se mergulhada nas novas Tecnologias da
Informagao e Comunicacéao (TIC), as quais oferecem progressos na comunicagao,
promovem melhoria na qualidade de vida, favorecem um maior fluxo de informacéo,
estimulam e impulsionam o desenvolvimento de novas pesquisas. Dessa maneira,
essas novas tecnologias ndo poderiam estar ausentes de um campo bastante

relevante da nossa sociedade: a Educacgao.3 4

Os computadores desenvolveram-se ao longo dos anos e vem ganhando
cada vez mais espago nas instituicdes de ensino. No campo educacional estdo
sendo utilizados como ferramentas para facilitar o processo de ensino-
aprendizagem.1 Conforme Gabini e Dinizs,

“a utilizagdo do computador como um recurso didatico a agdo do professor
em sala de aula, visando enriquecer as situacdes de aprendizagem e
elaboragao do saber, pode colaborar para que esse conhecimento adquira
um grau maior de significacdo.” (p. 347) 3

As potencialidades das tecnologias digitais no ambiente de aprendizagem
favorecem oportunidades adicionais aos discentes, expandindo os limites da sala de
aula. Ao mesmo tempo em que as ferramentas computacionais possibilitam a
apresentacao de conceitos classicos em uma roupagem mais moderna e atrativa ao
discente, ela também deve ser um canal de ligagdo entre professor-aluno-

conhecimento. 56

Ribeiro e Greca (p. 542)3 nos alertam que “a utilizagdo de computadores em
sala de aula requer nao s6 seu uso de maneira adequada, mas uma integragao
conveniente com o enfoque educacional adotado: a tecnologia deve se adequar a

Educacio e nido o contrario”.

A utilizacdo do computador no ensino de Quimica permite ao professor
simular e demonstrar as variaveis envolvidas nos fendbmenos em que a matéria é
transformada. Os softwares existentes na area de Quimica permitem que sejam
estudados os arranjos geomeétricos, as ligagdes quimicas, a atomistica, os

processos fisico-quimicos e ainda os compostos orgéanicos. 2
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A presenca do ambiente virtual permite simular situagdes que seriam
impossiveis ou perigosas em um laboratério experimental, o que permite ao discente
aplicar o conhecimento que seria simplesmente tedrico usando um ambiente
realistico. E necessario ressaltar que o computador ndo deve ser observado como
um substituto das aulas experimentais, ja que diversas habilidades e procedimentos
sO podem ser proporcionados pelas atividades realizadas em um laboratério de

Quimica Experimental. 2,7

Dessa maneira, € necessario que a escolha do software seja realizada pelo
docente, que satisfaca seus objetivos, como também, respeitando as caracteristicas
dos discentes, possibilitando diversas maneiras de aprendizagem.s Eichler e Del
Pinos verificaram que o software por si s6 ndo funciona como desencadeador do
processo de aprendizagem, e para que ele seja eficaz, € necessario que exista uma

coeréncia com o curriculo e com as atividades desenvolvidas em sala de aula.

3.2 Métodos de Quimica Computacional

3.2.1 Consideragcbes Gerais

Quimica Computacional € um campo da Quimica que utiliza a simulagéao
computacional na resolugédo de problemas quimicos. Utiliza-se os resultados da
Quimica tedrica aliados a programas de computadores, para calcular as
propriedades e estruturas de sélidos e moléculas. Conforme Hase1o € um método
fundamental para estudos da estrutura da matéria e de nanomateriais, fisica do
estado sdlido, biofisica e outros campos da ciéncia relacionados a investigacdo das
estruturas eletronicas dos compostos.

Varios estudos sdo encontrados na literatura envolvendo os calculos de
Quimica Computacional, principalmente calculos de analise conformacionali1,
Reatividade Quimica 12, Ressonancia Magnética Nuclear (RMN) 13, espectros de
Infravermelho (IV) 14, espectros Ultravioleta (UV)1s5, desenvolvimento de novos
farmacos 16 e de propriedades gerais das substancias 17. Normalmente, os

resultados computacionais complementam as informagdes obtidas por meio da
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Ciéncia experimental, em alguns casos pode até prever fendbmenos quimicos ainda
nao observados.

Segundo Atkins1s, o desafio principal para os calculos estruturais em Quimica
computacional € a solugado da equacao de onda de Schrddinger, = ,em que
€ a energia eletrénica e  é a funcao de onda multieletrénica, que é funcéo das
coordenadas de todos os elétrons e do nucleo. A equacao s6 pode ser resolvida
para atomos que sejam monoeletrénicos, como € o caso do atomo de hidrogénio.
Para atomos polieletrébnicos e moléculas € necessario utilizar de aproximacgoes
matematicas para encontrar uma solugéo para a equacéo de Schrodinger. 18,19, 20

Assim, diferentes métodos de aproximag¢ao com o interesse de encontrar uma
solugéo para essa equacao foram desenvolvidos. Dentre eles estdo os métodos
Semi-Empiricos (SE), de Ab Initio e a Teoria do Funcional da Densidade (DFT).
Esses métodos continuam se desenvolvendo e sao utilizados rotineiramente no
estudo da modelagem molecular. Sdo mostrados na Figura 1 alguns dos principais

métodos utilizados em Quimica Computacional.

Métodos de Quimica
Computacional

Métodos ab initio

+ Dinamica Molecular « AM1 + Hartree-Fock (HF)
« Monte Carlo « PM3, PM5, PM6 * Teoria do Funcional da Densidade
« ZINDO/S (DFT) , ]
« RM1 * Interagio _de C‘unflgu_rar;ues (CI)
* SCF Multiconfiguracional (MSSCF)
~Bparkl * Moller-Plesset (MPN)

Figura 2 Métodos de Quimica Computacional. Fonte: Proprio autor.

Os métodos de mecéanica molecular (MM), pela simplicidade computacional e
eficiéncia vem sendo aplicado em estudos de estruturas moleculares e energias
conformacionais de sistema com milhares de atomos, tipicamente para a

modelagem de sistema de interesse quimico e bioldgico. 20, 21
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Esses métodos ndo se fundamentam nos principios da Mecanica Quantica, ja
que nao empregam em sua metodologia as fungbes de onda nem utilizam de
aproximacgodes para tentar solucionar a equagao de Schrodinger. A MM esta baseada
na mecanica classica e utiliza como por exemplo, as leis de Newton e de Hooke
para descrever o sistema quimico. Assim, pode-se admitir que a mecanica molecular
trata a molécula como uma colecado de esferas conectadas por molas, onde as
esferas representam os nucleos e as molas representam as ligagdes, como mostra a

Figura 2.22,23

. L

gl — guu®

Figura 2 Representagdo de uma molécula utilizando principios de modelagem molecular onde as
esferas sdo os atomos e as molas representam as ligagbes entre eles. Fonte: VERLI 23

Nessa metodologia, sao utilizados campos de forga, que podem ser definido
como um conjunto de fungdes e parametrizagcao usadas em calculos de mecanica
molecular para obter a geometria e a energia de uma molécula. Os métodos de MM
sdo utilizados para sistemas relativamente grandes, como por exemplo, aminoacidos
e compostos bioativos. Existem programas com acesso gratuito para este tipo de
calculo como, por exemplo, o Tinkerzse 0 GROMACS2s. 24, 27

Os métodos Semi-Empiricos (SE), usam nas suas formulagdes, além das
constantes universais, parametros empiricos introduzidos com o intuito de diminuir o
tempo computacional sem tornar seus resultados muito diferentes em relagédo aos
resultados experimentais. Além disso, utilizam algumas consideragbes
simplificadoras de natureza tedrica que permitem anular certas integrais. Um
exemplo destas simplificagbes é a aproximag¢ao ZDO (Zero Differential Overlap) a
qual reduz o numero de integrais de repulséo eletrénica, que apresentam baixas

contribuicdes e, portanto, poderiam ser omitidas.22, 28
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Ultimamente outros métodos SE vem sendo desenvolvidos e utilizados, como
por exemplo, o método Austin Model 1 (AM1), Parametric Method number 5 (PM5),
Modified Neglect of Differential Overlap (MNDO), Recife Model 1 (RM1), dentre
outros. Cada método faz a eleigcado de quais integrais igualar a zero, e em quais

integrais utilizar valores experimentais, porém o principio € 0 mesmo.29

Os métodos Semi-Empiricos, devido as aproximagdes introduzidas em suas
implementagdes, apresentam menor demanda computacional e conseguem calcular
as propriedades de sistemas maiores que os dos métodos ab initio. Desta maneira,
€ possivel calcular as propriedades de fragdes finitas de polimeros, aglomerados
ibnicos, mecanismos de reacdo, dentre outros sistemas, utilizando-se as

parametrizagdes adequadas para cada sistema.22

Os métodos ab initio comegaram a ganhar forga na década de 30 com
calculos para sistemas relativamente pequenos, como por exemplo, moléculas
diatdmicas. O termo latim ab initio, que significa a partir do principio, implica que nao
ha aproximagdes e que apenas constantes universais sédo utilizadas (constante de
Planck, velocidade da luz, entre outras) e que as formulagbes sao obtidas
teoricamente, desde o inicio de sua concepgdo.22 Apresentam uma limitagao
computacional, ja que o aumento no sistema estudado produz um grande aumento
no custo computacional do calculo, devido a quantidade de integrais que precisam
ser resolvidas numericamente.2a O método mais simples, e mais utilizado de

calculos Ab Initio é o método de Hartree-Fock (HF). 30

O método de Hatree-Fock (HF) foi desenvolvido entre os anos de 1927 e
1930 pelos fisicos D. R. Hartree e V. Fock. Hartree propde a fungdo de onda global
do sistema como o produto das funcdes monoeletrbnicas, conhecida como
aproximacao orbital, e também desconsidera a repulsdo elétron-elétron. Mas,
observou-se que essa aproximagao nao levava em consideragao os principios da
indistinguibilidade e da antissimetria da fungdo de onda. Um ano apds a publicagéo
do artigo de Hartree, Fock propde a utilizagdo do determinante de Slater para que
assim fosse possivel satisfazer esses principios. 31

A equacdo de HF na forma candnica é uma versdo mais moderna da

Equacéao de Schrodinger, da seguinte forma:
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Onde:
o : Operador de Fock
° : Funcao de onda monoeletrénicas
e : Energia individual

O primeiro termo da equagao de HF é conhecido como operador de Fock
(). E nesse operador que se encontra uma das maiores falhas do método, no qual
a repulsao elétron-elétron é considerada apenas como uma interagao do elétron com
a nuvem eletrénica. 3o

A equacéo de HF é resolvida pelo método do campo autoconsistente (SCF),
no qual é utilizada uma fungdo de onda como chute inicial, ela entra no calculo, é
melhorada e o processo continua até que o calculo possa convergir. Esse caminho
de resolugao é muito dificil até para os computadores, assim, Roothaan propde uma
forma alternativa para resolver esse problema. Ele sugere que a fungédo de onda
deve ser descrita como a combinacao de orbitais, o qual os nomeou como base.

Assim, conjuntos de funcdes de base sdo atualmente utilizadas nos calculos
do método de Hartree-Fock-Roothaan, como as func¢des do tipo Slater (STOs) e do
tipo Gaussiana (GTO). Uma quantidade minima de fungdes de bases deve ser
utilizada para representar cada orbital do atomo ou molécula no estado fundamental.
Tendo como exemplo, a base minima para o atomo de H seria uma fungao do tipo
1s, enquanto para o atomo de Mg séo necessarias fungdes do tipo 1s, 2s, 2px, 2py,
2pz, 3s. Ja para representar o orbital molecular de Hz é preciso utilizar duas fungcbes
de base do tipo 1s. 23

Para descrever o sistema com maior precisao, € necessario utilizar bases
estendidas, ou seja, aumentar o numero de fungbes para certos orbitais. As
maneiras mais comuns de estender a base sao: multiplicando todos os orbitais
(double-zeta, triple-zeta, etc.); multiplicando apenas os orbitais de valéncia (Split-
valence basis set); as fungdes de polarizagéo (p, d, f,...) e as difusas (+,++,...). 32

As fungdes de polarizagao sao boas para descrever ligagdes quimicas, ja que
as mesmas inserem orbitais com maior momento angular que os existentes. Tendo
como exemplo, a inser¢cao de orbitais d para atomos pesados e de orbitais p para o
hidrogénio. E representado pelos orbitais que sdo adicionados entre parénteses,
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tendo como exemplo, 6-311G(d,p). Ja as fungbes difusas permitem descrever
sistemas que apresentem elétrons fracamente ligados e com expansido da
densidade eletrbnica. Por exemplo, anions, interagcdes intermoleculares, estados
excitados e entre outros. A introducao de fungdes difusas na base é representada
pela adigdo do simbolo (+), como no exemplo: 6-31++G. O primeiro (+) refere-se a
insercao de fungdes difusas para atomos pesados, e (++) significa que fungdes

difusas também foram inseridas para os hidrogénios. 33

Tabela 1. Algumas fun¢des de bases e modo da descrigao dos orbitais atdmicos. Fonte: adaptado
de ORTOLAN (2014) e Pereira (2008). 19,33

Descrigao
Base
STO-3G 1 fungéo de base com 3 gaussianas primitivas por orbital

Caroco: 1 funcao de base com 3 gaussiana primitiva

3-21G
Valéncia: 2 fungdes de base, uma com 2 gaussianas primitivas e outra com
apenas 1
Caroco: 1 fungdo de base com 6 gaussianas primitivas

6-31G

Valéncia: 2 fungdes de base, uma com 3 gaussianas primitivas e outra com
apenas 1

6-31G com fungdes difusas (++) e de polarizagao (d,p)
6-31++G(d,p)

Caroco: 1 fungéo de base com 6 gaussianas primitivas

6-311+G (d, p) | Valéncia: 3 fungbes de base, uma com 3 gaussianas primitivas e as duas outras
com apenas uma gaussiana primitiva. Uso de fungbes difusas (+) e de
polarizagao (d,p)

3.3 Teoria do Funcional da Densidade

A teoria do funcional da densidade (sigla em inglés DFT) surge com a
proposta de determinar as propriedades do sistema através da densidade eletrdnica
p(r). Uma funcado de onda (W) apresenta 4n variaveis (as coordenadas espaciais
X,y,Z € 0 spin de cada elétron), entretanto, a densidade eletrdnica depende apenas
das trés variaveis cartesianas (x, y, z) que independem da quantidade de elétrons.
Enquanto na fungao de onda o problema aumenta com o numero de elétrons, a
densidade eletrdnica continua com a mesma quantidade de variaveis, sendo assim,
ha ganho na velocidade e também reduc¢édo do custo computacional. (PEREIRA,
2008); 34
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As primeiras ideias de utilizar a densidade eletrénica para obter as
propriedades do sistema surgiu com os trabalhos dos fisicos Thomas-Fermi (1927),
Dirac (1930), Slater (1937 e 1951). 34

A teoria do funcional da densidade ressurgiu nos anos 60, através dos estudos de

Walter Kohn e Pierre Hohenberg que propuseram e comprovaram dois postulados:

1. As propriedades do sistema no estado fundamental sdo determinadas através da
densidade eletronica no estado fundamental. 31 Assim, a energia eletrénica no

estado fundamental Ee(o) € um funcional de p, de modo que:

Ee(o) =E [p(r)] (2)

2. A densidade eletrbnica obedece ao principio variacional, uma vez que a
densidade eletronica do estado fundamental € aquela que minimiza a energia do

sistema 35, de forma que:

E[p'(n] 2 E [p(r)] 3)

Os teoremas propostos por Kohn-Hohenberg comprovaram que é possivel
obter as propriedades do sistema através da densidade eletrénica, mas, ndo sabia-
se como obter a Ee(o) através da p, visto que o funcional E [p(r)] € desconhecido, da
mesma forma que nao sabia-se como obter a densidade eletrbnica sem ter a fungao

de onda. 31

Em 1965, kohn e Sham propuseram um sistema de referéncia ficticio, onde as
particulas néo interagem (n elétrons) sob a acdo de um potencial efetivo, o potencial
de Kohn-Sham, de tal forma que a densidade eletrénica do sistema de referéncia é
igual a densidade eletrénica do sistema real. As equagdes de Kohn-Sham
assemelham-se as equacdes do método de Hartree-Fock, sendo resolvidas por
processo interativo e pelo método autoconsistente, mas, difere-se pelo termo de

troca-correlagao (Vxc):

Em que:

o — : Energia cinética do elétron i;

o : Atracao elétron-nucleo;
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o : Repulséo elétron-elétron;

: Potencial de troca-correlacao
: Orbitais de Kohn-Sham

o : Energia do sistema de referencia do elétroni.

O potencial de troca-correlagao (Vxc) nao apresenta uma solugéo analitica,
assim, é necessario utilizar de aproximacgdes para encontrar uma. Dessa forma,
varios sao os estudos para melhorar as aproximagdes existentes, como por
exemplo, a Aproximagdo da densidade local (de spin) (siga em inglés LDA) e
aproximagéo do gradiente generalizada (GGA). Em geral, os diferentes métodos de
DFT distinguem-se pela forma aproximada com a qual calculam o potencial de troca-

correlagao. 31

O B3LYP é um dos funcionais mais utilizados nos calculos de DFT. E um
funcional GGA hibrido que combina termos troca do método de HF com parametros
empiricos. A letra B indica que termos de troca desenvolvidos por Becke foram
inseridos, ja o LYP (Lee, Yang e Parr) constitui os termos de troca e o 3 indica que
trés parametros empiricos foram inseridos para melhorar sua performance. 31 Nao
existe um funcional perfeito, é necessario avaliar o sistema e os interesses do

pesquisador.

3.4 Estudo computacional de reagbes

Para estudar como uma reag¢ao quimica se processa através de simulacao
computacional, € necessario compreender o conceito da superficie de energia
potencial (SEP). A SEP aponta como a energia de um sistema molecular varia a
medida que pequenas alteragdes ocorrem em sua estrutura. Assim, ela consegue

relacionar a estrutura molecular e a respectiva energia. 36

O Progresso de uma reagao quimica pode ser descrito através de um ponto
em uma SEP em que uma das coordenadas seria a distancia entre atomos. 3s Uma
representacdo de uma SEP é mostrada na Figura 3, nos eixos x e y é representado
as distancias interatébmicas, ja no eixo z se apresenta o valor da energia potencial

dos reagente e produtos.
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Figura 3 Representagdo de uma superficie de energia potencial. Fonte: TOLDO 36

O caminho de uma reacdo é descrito como sendo o0 percurso entre os
reagentes, formacao do estado de transicdo e produtos. Para se ter conhecimento
das energias dos reagentes, estado de transi¢ao (TS), produtos, como também, a
barreira energia que separa os reagentes do TS, € fundamental calcular alguns
pontos da SEP: o ponto de sela (relativo ao TS) e os pontos de minimos
(relacionados aos reagentes e produtos), denominados pontos criticos. Caracteriza-

se como ponto critico, os pontos que possuem a primeira derivada igual a zero. 36

A figura 4 representa uma SEP que contém 3 pontos criticos devidamente
identificados, o primeiro, descreve um minimo global, pois em toda a PES esse é o
ponto de menor energia. Outros pontos sao caracterizados como minimo, entretanto,
nao representam a menor energia do sistema, nomeados como minimos locais. O
trajeto que interliga dois minimos € denominado como Coordenada intrinseca de
reagao (IRC). O estado de transigdo € um ponto maximo em relagao ao IRC e um

minimo para todas as outras dire¢des, sendo assim, um ponto de sela. 36
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Figura 4 Pontos estacionarios em uma PES Fonte: CARVALHO 37

O calculo de IRC investiga o caminho de reagao, através de uma estrutura de
transicdo ao longo da SEP. Assim, o IRC é empregado para conferir se um TS esta
de fato conectado aos minimos do sistema, reagentes e produtos. Além disso, o
calculo de IRC é uma boa forma de identificar outros estados de transicao e também

processos que envolvem mecanismos concertados. 36

As superficies de energia potencial sdo importantes para a Quimica, uma vez
que ela relacionam a geometria molecular com a energia potencial. Por isso, grande
parte dos programas de Quimica Computacional utilizam essas superficies para
identificar e caracterizar as estruturas pesquisadas. Além de facilitar a compreenséao
das reagdes quimicas, as SEP’s também podem ser utilizadas para compreender
outros fenbmenos da Quimica, como por exemplo, a analise conformacional de

moléculas.

Grande parte das reacdes quimicas ocorre em meio solvatado, de modo que
o solvente pode afetar a velocidade da reacao e também alterar os reagentes e
produtos. Na década de 90, houve um aumento no interesse de investigar a inclusao
dos solventes em calculos quimicos quanticos, dentre as varias metodologias
existentes a mais usada é a que o solvente € descrito como um continuo dielétrico,
assim, as moléculas explicitas do solvente se transformam em dipolos pontuais,

como mostra a figura 5. 38
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Figura 5 Solvente como um continuo dielétrico Fonte: PLIEGOss
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4. METODOLOGIA

4.1 Elaboragéo da apostila de Quimica Computacional Aplicada a Quimica Orgénica

Foi confeccionada uma série de praticas computacionais visando sua
aplicacéo no curso de licenciatura em Quimica do IFPB Campus Jodo Pessoa,
contendo quatro praticas que abordam conteudos como analise conformacional de
alcanos, bem como mecanismo de reag¢des de substituicdo nucleofilica, os roteiros

encontra-se no Apéndice |I.

4.2 Procedimento computacional

O estudo da andlise conformacional do etano (C2Hs) e do dicloroetano
(C2H4Cl2) foram investigadas através do método DFT utilizando o funcional B3LYP e
a base 6-31g, para o etano, e B3LYP/6-31g(d), para o dicloroetano. A busca pela
conformacdo mais estavel foi realizada através de um scan modo redundant
coordinates variando o diedro em 60° em dez passos. Ja o estudo dos mecanismos
das reacgdes investigadas neste trabalho foram obtidos pelo método DFT com as
configuragbes B3LYP 6-31+g(d,p), as reacbdes foram realizadas utilizando o

dimetilsulféxido (CH3),SO como solvente implicito.

As etapas envolvidas no estudo dos mecanismos de reagcdo em meio
solvatado foram: a) Calculo de frequéncia e otimizagdo completa das estruturas dos
reagentes e produtos; b) Procura pelo estado de transicdo, utilizando a metodologia
QST3 (explicar isso aqui); c) Calculo de frequéncia e otimizagcdo completa da
geometria do estado de transi¢ao; e d) determinagdo da coordenada intrinseca de
reacao (IRC). Para o estudo termodinamico das reagdes em fase liquida, foram

considerados os resultados dos calculos anteriores.

4.3 Aplicagéo didatica

A aplicagdo foi realizada no Instituto Federal de Educagao, Ciéncia e
Tecnologia da Paraiba (IFPB) campus Jodao Pessoa, com discentes do curso de
licenciatura em Quimica. Essa aplicagéo didatica foi feita na forma de uma oficina

com duracdo de duas horas. Inicialmente, os conceitos de Quimica computacional e
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suas aplicagbes foram apresentados aos discentes, e posteriormente foram
realizadas aulas sobre analise conformacional de moléculas organicas aciclicas e
mecanismo de reacdes de substituicdo nucleofilica do tipo Sn2 (mecanismo
concertado) utilizando os resultados obtidos na etapa deste estudo. Logo depois, um
questionario (APENDICE Il) fora aplicado com objetivo de avaliar o impacto e o

potencial da Quimica Computacional enquanto recurso didatico.
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5. RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 Resultado dos calculos

5.1.1 Analise conformacional do Etano e Dicloroetano

Seguindo a metodologia descrita na secéo 4, foi possivel obter a analise
conformacional do etano. Observou-se um perfil periodico como mostra a figura 6,
apresentando pontos minimos e maximos de intensidades equivalentes,

correspondendo as conformacdes estrelar e eclipsada respectivamente.

Energia |

nergia

.
I 4
F}

0 60 120 130 240 300
Diedro

Figura 6 Um grafico do potencial de energia (kcal) versus a rotagao (grau) das ligagbes do etano.
Fonte: préprio autor.

Os pontos de maximo representam os conférmeros com maior energia (menos
estaveis) nos quais as ligagbes C-H estdo bem proximas umas das outras. Ja os de
menor energia (mais estaveis), sdo aqueles em que as seis ligagdes C-H estdo bem
distantes uma das outras. Assim, se observa que grande parte das moléculas do

etano encontra-se na conformagao de menor energia, ou seja, na conformacgéo
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estrelar. A diferenca de energia calculada entre 0 maximo e o minimo (ou barreira
rotacional) foi de 2,824 kcal/mol, aproximando-se do valor experimental de 2,9
kcal/mol. 39

A analise conformacional do 1,2-dicloroetano apresenta um comportamento
mais complexo do que o etano ja que nem todas as conformagdes eclipsadas
possuem a mesma energia. E possivel observar na Figura 7 que a conformagéo de
menor energia € a combinag&o no qual os dois atomos de cloro estao distante 180°
um do outro, conformagao intitulada de anti. E necessario destacar que neste ponto
existe a neutralizagdo do momento de dipolo da estrutura. A medida que a rotacéo
em torno da ligagao entre os carbonos vai ocorrendo, um maximo de energia de 4,39

Kcal/mol é alcangado em 120°.

A rotacgao das ligagdes continua e um minimo de energia de 1,88 KJ/mol é
encontrado onde os atomos de cloro estdo separados em 60°. Conforme o &ngulo de
diedro vai se aproximando de 0°, um ponto de maximo é alcangado com energia em
torno de 8,79 Kcal/mol. Depois do 0°, a energia das combinacgdes torna-se idéntica

as outras conformacgdes discutidas acima.

—— Energia

Energia

I . 1 . 1 4 I ¥ | T T T T
-180 -120 -0 0 50 120 180
Diedro
Figura 7 Um grafico do potencial de energia (kcal) versus a rotagao (grau) das ligacdes do
1,2dicloroetano. Fonte: préprio autor.
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5.1.2 Reacgéo de Substituicao Nucleofilica com inversdo de estereoquimica

A reacéao de substituicdo CH3CHCICH2CH3s + OH- CH3CHOHCH2CHs + CI- foi

estudada teoricamente através do método da DFT com o funcional B3LYP e com a
fungéo de base 6-31+G (d,p), na temperatura de 25 °C. As estruturas dos reagentes,
produtos e estado de transicdo foram todas otimizadas. Para encontrar o estado de
transicao, utilizamos o método QST3 onde as coordenadas dos reagentes, estado
de transicao e produtos sao necessarias como entrada. Dessa forma, o estado de

transigéo foi caracterizado através da frequéncia imaginaria encontrada.

Através da estrutura do estado de transicao, foi possivel executar um calculo
de Coordenacéo Intrinseca de Reagao (IRC). Esse calculo conecta a estrutura TS
aos produtos e aos reagentes. As estruturas tridimensionais otimizadas envolvidas

na reacgao estao apresentadas na Figura 8.

Figura 8 Estrutura tridimensional dos (A) reagentes; (B) Estado de Transi¢do (C) Produtos. Fonte:
préprio autor.

A estereoquimica no atomo de carbono € invertida quando a ligagao C-OH é
formada e o ion cloreto deixa a molécula com o par de elétrons da ligagdo C-Cl. No
reagente temos a isomeria do tipo S, S-2-clorobutano ja o produto formado
apresenta a isomeria R, R-2-butanol. Os dados referentes as energias livres de
Gibbs das estruturas estao presentes na Tabela 2.
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Tabela 2 Energia livre de Gibbs das estruturas otimizadas. Fonte: Préprio autor

AG (kcal/mol)

Reagentes -435442,0122
Produtos -435422,7535
Estado de Transicao -435487,2972
Energia Livre de Reagao (ArG°) -45,285009

Energia de Ativagao (Ea) 19,25869457

A figura 9 apresenta a curva de IRC obtida para a reacao. Nela pode-se
observar o AG é -4528 Kkcal/mol, ou seja, a reagcdo é espontanea.

Consequentemente, observa-se que o ion hidroxila € um bom nucledfilo.

Coordenada de reacao

Reagentes

Energia livre de reacao (4,G) \
______________ \. Produtos

Figura 9 Grafico de coordenada de reagdo com a energia livre de gibbs negativa.
Fonte: préprio autor.
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Figura 10 Grafico de coordenada de reagdo com a energia livre de gibbs positiva.
Fonte: préprio autor.

Se a reagao se processa da maneira inversa CHsCHOHCH2CHs + CI-
CH3CHCICH2CHs + OH-, observa-se na figura 10 que a curva de IRC apresenta um
comportamento diferente da curva discutida anteriormente (Figura 9), uma vez que o
ArG é +45,28 kcal/mol, isto €, a reagao nao é espontanea. Assim, o ion cloreto néo é

um bom nucledfilo.

5.1.3 O grupo abandonador

Varios sao os fatores que influenciam uma reacao de substituicao nucleofilica,
um deles é a natureza do grupo abandonador. Dessa forma, a presente pratica
avaliou as energias livres de Gibbs de reagéo, bem como, as energias de ativagao
de cada reagao. Os grupos abandonares (X) escolhidos para a reagéo estudada
foram o Fluor, Cloro e o Bromo. A estrutura genérica da reacao é apresentada na
Figura 11. Os estudo foi feito utilizando o método da DFT com o funcional B3LYP e

com a fungéo de base 6-31+G (d,p), o solvente e a temperatura reacional de 25 °C.



Figura 11 Estrutura tridimensional dos (a) Reagentes; (b) Estado de Transig&o (c) Produtos. Fonte:
proprio autor.

Para cada grupo abandonador foram realizados os calculos de otimizagao de
geometria, frequéncia e estado de transigdo. A busca pela estrutura de transigao foi
realizada através da metodologia QST2 onde as coordenadas para os reagentes e
produtos sdo necessarias como entrada, e assim o estado de transicdo foi
caracterizado. As informagdes das energias livres de Gibbs de reacdo e energia de

ativacao das reacdes encontram-se na Tabela 3.

Tabela 3 Informagdes termodinamicas da reagéo. Fonte: préprio autor.

Grupo de saida ArG (kcal/mol) Ea (kcal/mol)

F- -22,61520812 21,05586316
Cl- -40,49088608 15,00736175
Br- -39,28733533 13,04202235

Através dos dados expostos na Tabela 3, observa-se que os melhores grupos
de saida sédo aqueles que melhor estabilizam a carga negativa, quanto maior for a
extensao de estabilizagdo da carga, menor a energia do estado de transigcao e
consequentemente a reagao se processara mais rapido. No caso estudado, observa-
se a presente ordem de espontaneidade da reagado: Cl- < Br- < F-. J4 a energia de
ativagao apresenta uma ordem diferente: Br- < Cl- < F- . Os dados da tabela 3

encontra-se na figura 12 em forma grafica.
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Figura 12 Grafico de energia livre de Gibbs e energia de ativagdo de cada grupo abandonador.
Fonte: préprio autor.

5.2 Aplicagéo didatica

A oficina foi realizada com o objetivo de divulgar os conceitos e métodos da
Quimica Computacional, bem como, investigar a potencialidade dela como recurso
didatico facilitador do processo de ensino-aprendizagem da disciplina de Quimica

Organica I.

O questionario (APENDICE II) aplicado abrangia questdes que objetivavam
analisar o perfil dos discentes, as dificuldades encontradas na disciplina de Quimica
Organica |, a utilizagao de recursos computacionais, assim como, o potencial da
Quimica Computacional como ferramenta didatica. A primeira questao questionava:
"Em qual periodo vocé esta matriculado no curso de licenciatura em Quimica?" As

respostas foram agrupadas na Figura 8.
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Em qual periodo vocé esta matriculado no curso de
Licenciatura em Quimica

m 2°Periodo
m 4°Periodo
= 5°Periodo

6° Periodo

m 7° Periodo

Figura 13 Respostas dos alunos da primeira questao do questionario. Fonte: proprio autor.

Mediante os dados expostos na Figura 8, observa-se que 33% estédo
matriculados no 4° periodo do curso de licenciatura em Quimica, em seguida de
25% no 2° periodo, 25% periodo ja os 17% restantes estdo no ultimo semestre da
graduagdo. A segunda questdo perguntava: “Vocé ja cursou a disciplina de Quimica
Organica 1?” Mediante os resultados obtidos neste questionamento apenas 25%

ainda nao cursaram a disciplina, os dados sédo expostos na Figura 2.

Vocé ja cursou a disciplina de Quimica Organica 1?

= Cursou
m Cursando
= Nao Cursou

Figura 14 Respostas dos alunos da segunda questdo do questionario. Fonte: préprio autor.
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A terceira questdo no questionario era: "Vocé sentiu alguma dificuldade na
disciplina? Caso afirmativo, justifique sua resposta." Em decorréncia das respostas
obtidas, apenas 25% afirmaram n&o sentir dificuldades na disciplina, enquanto os
75% restante apresentaram algumas dificuldades ao longo da disciplina. Na maioria
dos discursos a visualizagdo em trés dimensdes foi o ponto de maior dificuldade.

Para isso a seguir descrevemos alguns relatos dados por eles.
Aluno [1]: “Sim, Senti muita dificuldade na visualizagdo das moléculas (R e S)’.

Aluno [2]: “Sim, pois foi o primeiro contato com 0s conceitos de quimica organica,
onde muitos ndo eram diretamente relacionados as disciplinas estudadas

anteriormente”.

Aluno [3]: “Um pouco, senti uma certa dificuldade com a visualizagdo de moléculas

e com mecanismo de reagéo”.

Na Quimica bem como em outras areas das ciéncias da natureza, existe uma
grande dificuldade na compreenséo dos fenbmenos naturais que ocorrem a todo o
momento, visto que é muito dificil e abstrato imaginar a constituicdo da matéria. 40

Conforme Ribeiro e Grecas:

“A grande dificuldade em oportunizar aos alunos o desenvolvimento da
compreensdo conceitual em Quimica reside no fato de que, apesar de
encontrarmos, as vezes, estudos de fendbmenos macroscopicos, a maior
parte do universo dos fendbmenos estudados nesta ciéncia aborda
fendbmenos que ocorrem a nivel microscopico, o que dificulta bastante a
aquisicdo da compreensao dos conceitos, uma vez que, neste nivel, faltaria
aos alunos o contato com informagdes sensoriais (p. 542)”.

A quarta questao do QF indagava aos estudantes: "Em algum momento o
professor da disciplina utilizou recursos computacionais em suas aulas? Se sim
quais? (exceto slides)". Com base nos resultados, apenas um aluno afirmou que o
professor utilizou de um aplicativo para visualizagado de estruturas de Quimicas.

Como mostra seu relato a seguir.

Aluno [4]: “Sim, ndo me recordo o nome do aplicativo, mas serviu para a

manipulacéo e visualizagdo de moléculas’.
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Conforme os estudos de Arroio e Honério 41:

“Imagens e o computador fornecem métodos e técnicas que ajudam os
estudantes a ver o invisivel e, nesse sentido, também é possivel tornar
visivel dados e informagbes que estao muito distantes dos nossos sentidos.
Os métodos computacionais ndo sao apenas uma ferramenta para criar

bonitas imagens a fim de se ter uma aula confortavel”. (p. 22):

O uso dessas ferramentas auxilia o processo ensino-aprendizagem, tendo em
vista, a fuga da rotina do quadro e giz. Segundo Prieto et al. 420 uso de slides,
praticas, videos, entre outros artificios, chamam ateng¢ao dos discentes pelo forte
apelo visual que estes promovem. Dentre as finalidades o uso dos recursos acima
mencionados deve auxiliar o professor na preparacéo e apresentacao de suas aulas,

favorecendo assim, a organizagao para a exposig¢ao do conteudo. 43

O quinto questionamento perguntava aos discentes: “Quanto aos
conhecimentos especificos de Quimica, vocé acha que as ferramentas
computacionais favoreceram o processo de compreensao do conteudo? Justifique”.
Dentre 12 alunos participantes, todos acreditam que utilizar o computador em sala
de aula pode facilitar a compreensdo do conteudo devido a visualizacdo das
moléculas no espaco. Com base nas respostas obtidas, destacou-se algumas

respostas dadas pelos alunos.

Aluno [1]: “Sim. A utilizagdo da ferramenta computacional é de extrema importancia,
visto que a visualizagdo de estruturas tridimensionais sdo um pouco dificeis de
imaginar. Uma boa aplicagdo das ferramentas computacionais [...] seria nas aulas de

isomeria”.

Aluno [2]: “Sim, é uma forma de adequar o conhecimento e aproxima-se da

tecnologia’.

Aluno [3]: “Sim, além de apresentar visualmente reagbes e conformagdes por meio

dessas ferramentas, é possivel comprovar os conceitos e justificar a teoria”.

Aluno [4]: “Sim, poder visualizar as etapas de formagdo de um composto no

computador, facilitou a compreensao do conteudo”.
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Utilizar os recursos computacionais torna-se mais facil para o discente
construir seu préprio modelo mental acerca da geometria de cada uma das
moléculas que esta de acordo com o modelo atualmente aceito pela comunidade

cientifica 41,44 Conforme Ferreira (et. al.) 44:

“O aluno nao precisa possuir grandes habilidades visualizativas para
compreender a representagido, o que nao acontece numa representagao
2D, em que a transposi¢ao posterior para uma representagcdo 3D depende
de suas capacidades de visualizagao (p. 1662)".

Ferreira (et. al.) 44 ainda afirma que:

“Se o aluno nao conseguir transpor corretamente a representacdo, ele
construira um modelo mental defasado do cientificamente aceito, que se
constituira em obstaculo a sua aprendizagem. No caso particular de uma
reagao quimica, a compreensdo da estereoquimica da reagdo e,
consequentemente, do mecanismo, depende fortemente da percepgao do
arranjo espacial dos atomos de cada molécula e de suas interagdes(p.
1663)".

O questionario foi finalizado indagando os discentes: “O que vocé acha da
inclusdo de experimentos computacionais na disciplina de Quimica Organica 1?
Justifigue sua resposta.” Em decorréncia dos resultados obtidos, 100% dos
discentes afirmaram que incluir experimentos computacionais facilitaria o processo
de compreensao e contextualizagdo dos conteudos, como também, observar como
ocorrem varios fendmenos microscopicamente através do computador. A seguir

foram elencadas algumas respostas fornecidas pelos participantes nessa questao:

Aluno [1]: “Acredito que seja essencial para que torne a compreensdo dos

conceitos mais significativos”.

Aluno [2]: “Uma otima iniciativa, pois alguns resultados podem ser obtidos antes

das experiéncias”.

Aluno [3]: “Importante. [...] Mas n&o s6 com aplicagdo visual a inclusdo de
ferramentas computacionais também pode ajudar a compreender as energias

envolvidas nas estruturas moleculares”.
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Aluno [4]: “Acho O6timo. Ajudaria muito na compreensdo dos mecanismos e
visualizagdo, o que as vezes faz no quadro (no plano) temos dificuldade de
identificar. Principalmente porque sou aluna na disciplina atualmente e essa oficina

me ajudou bastante.

Segundo Ramos e Serrano4s ‘0 uso de representagdes computacionais
propicia internalizagcdo de conceitos e, com isso, a evolugdo conceitual dos
estudantes”. A Quimica Computacional caracteriza-se numa poderosa ferramenta

didatica para melhorar o “pensamento critico e analitico dos estudantes”.
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6. CONSIDERAGCOES FINAIS

O desenvolvimento da presente pesquisa possibilitou compreender os
métodos de Quimica Computacional e sua aplicagcédo em diversas areas da Ciéncia.
Além disso, permitiu investigar o potencial da Quimica Computacional como recurso
didatico facilitador do processo de ensino-aprendizagem da disciplina de Quimica

Organica I.

Através dos relatos dos participantes da oficina, constatou-se que grande
parte deles apresentou dificuldades no curso de Quimica Orgéanica |. Essas
dificuldades, em sua maioria, estavam relacionadas a visualizacdo dos fenbmenos
quimicos em escala microscopica. Na maioria dos casos, segundo os discentes, ndo

foram usados recursos computacionais durante a disciplina.

As ferramentas computacionais aplicadas na oficina proveram aos alunos
acesso a imagens adequadas que facilitaram a construgdo de modelos mentais
corretos, assim ocorrendo uma aprendizagem mais significativa. Os recursos
utilizados mostraram um potencial para aumentar ndo apenas o conhecimento
quimico dos discentes, mas também melhorar suas capacidades de visualizacio.
Assim, através desta experiéncia notou-se um grande potencial da Quimica

Computacional enquanto recurso didatico.

O uso de praticas computacionais, nas quais os alunos participem ativamente
da construcdo dos modelos moleculares, realizacdo dos calculos e analise dos
resultados tem um potencial facilitador ainda mais amplo para o processo de ensino-
aprendizagem. Nesse caso, os discentes teriam um contato direto com as
ferramentas computacionais, melhorando a visualizacdo dos fendmenos quimicos e
aprendendo a utilizar novos recursos, que poderao ser usados em outras disciplinas

ou em outros momentos de sua vida académica.
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7. PERSPECTIVAS

Diante da escassez de trabalhos nesta linha de estudo, esperamos estender o

trabalho realizado aqui em diversas vertentes, das quais citamos:

e Realizar um curso de formacédo complementar de Quimica Computacional
para discentes e docentes do curso de licenciatura em Quimica do IFPB
campus Joao Pessoa;

e Utilizar a metodologia da Unidade De Ensino Potencialmente Significativa
(UEPS) junto com a Quimica Computacional na disciplina de Quimica
Organica |.

e Elaborar um banco de dados com recursos didaticos para as disciplina de

Quimica Organica.
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9.1 APENDICE I: Roteiros das Praticas Computacionais
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9.1.1 PRATICA | - ANALISE CONFORMACIONAL DO ETANO

OBJETIVOS

e Realizar um calculo para encontrar a conformagcdo de menor energia do

etano.

PARAMETROS DE CALCULOS

SISTEMA Molécula do Etano (CH3CH3)
Método de Calculo DFT

Funcéo de Base 6-31g

Comandos opt=modredundant

DXYZW S 36 10.000000 (na linha
final do input)

PROCEDIMENTOS
e Construa a molécula do Etano no programa GaussView
e Especifique no ficheiro para fazer o calculo da energia com o método de
calculo e com os comandos indicados no item anterior onde:
o X: hidrogénio ligado ao carbono 1,
o Y: carbono 1,
o Z: carbono 2,
o W: hidrogénio ligado ao carbono 2;
e Salve o arquivo;
e Execute o arquivo com o programa Gaussian;

e Salve os resultados.
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INTERPRETACAO DOS RESULTADOS

e Faca uma tabela com os valores correspondente a cada angulo (-180°, -
120°, -60°, 0°, 60°, 120°, 180°~) de diedro;

e Salve uma imagem de cada conformacao;

e Plote um grafico através da tabela anterior;

e Calcule a barreira rotacional,

e Compare os valores encontrados com dados experimentais.
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9.1.2 PRATICA Il - ANALISE CONFORMACIONAL DO 1,2-DICLOROETANO

OBJETIVOS

e Realizar um calculo para encontrar a conformagdo de menor energia do 1,2-

Dicloroetano.

PARAMETROS DE CALCULOS

SISTEMA Molécula do 1,2-Dicloro-
etano(CH3CICHsCl)

Método de Calculo DFT

Funcao de Base 6-31g(d)

Comandos opt=modredundant
DXYZWS 36 10.000000 (na linha
final do input)

PROCEDIMENTOS
e Construa a molécula do 1,2-Dicloro-etano no programa GaussView
e Especifique no ficheiro para fazer o calculo da energia com o método de
calculo e com os comandos indicados no item anterior onde:
o X: cloro ligado ao carbono 1,
o Y: carbono 1,
o Z: carbono 2,
o W: cloro ligado ao carbono 2;
e Salve o arquivo;
e Execute o arquivo com o programa Gaussian;

e Salve os resultados.
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INTERPRETACAO DOS RESULTADOS

e Faca uma tabela com os valores correspondente a cada angulo (-180°, -
120°, -60°, 0°, 60°, 120°, 180°~) de diedro;

e Salve uma imagem de cada conformacao;

e Plote um grafico através da tabela anterior;

e (Calcule a barreira rotacional.
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9.1.3 PRATICA Il - MODELAGEM DE REAGAO DE SUBSTITUIGAO
NUCLEOFILICA COM INVERSAO DE ESTEREOQUIMICA.

OBJETIVOS

e Modelar uma reacao de substituicdo nucleofilica bimolecular;
e Observar a inversao de estereoquimica,;

e Analisar a Energia Livre de Gibbs e a Energia de Ativagédo da reacgao.

PARAMETROS DE CALCULOS

Moléculas:

e 2-Cloro-Butano + OH -
SISTEMA o (S)-Butan-2-ol + CI.

e Estrutura de Transigao

Método de Calculo DFT
Funcao de Base 6-31g+(d,p)
Comandos e optfreq
e SCRF=(solvente=dmso)

PROCEDIMENTOS

e Construa as estruturas descritas na tabela no programa GaussView;

¢ No ficheiro inclua os comandos descritos na tabela;

e Realize um célculo de otimizagdo de geometria e frequéncia no Gaussian;

e Com as estruturas otimizadas, realize um calculo de busca de estado de
transicéo através da metodologia QST3;

e Caracterize o estado de transicao encontrada através de um calculo TS;

e Através da estrutura de transigcdo realize um calculo de Coordenada

intrinseca de Reacgao (IRC);
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e Salve os resultados.

INTERPRETACAO DOS RESULTADOS

e Faca uma tabela com os valores de energia livre de Gibbs padrao:
reagentes, estado de transi¢c&o e produto;

e Encontre os valores da variagdo de energia livre de Gibbs de reagao e de
Energia de Ativagao;

¢ Plote um grafico das energias encontradas;
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9.1.4 PRATICA IV -GRUPO ABANDONADOR

OBJETIVOS

e Modelar uma reacao de substituicdo nucleofilica bimolecular;
e Analisar a Energia Livre de Gibbs e a Energia de Ativagao da reacgao;

e Comparar os valores para os diferentes grupos abandonadores.

PARAMETROS DE CALCULOS

Moléculas:

e CHsX (x=F, CI, Br)
SISTEMA * OH.F,CLBr

e Estrutura de Transicao

e CHsOH

Método de Calculo DFT
Funcéo de Base 6-31g+(d,p)
Comandos e SCRF=(solvente=dmso)
e optfreq

PROCEDIMENTOS

e Construa as estruturas descritas na tabela no programa GaussView;

¢ No ficheiro inclua os comandos descritos na tabela;

e Realize um calculo de otimizacao de geometria e frequéncia no Gaussian;

e Com as estruturas otimizadas, realize um calculo de busca de estado de
transicdo através da metodologia QST3;

e Caracterize o estado de transicdo encontrada através de um calculo TS;

e Salve os resultados.
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INTERPRETACAO DOS RESULTADOS

e Faca uma tabela com os valores de energia livre de Gibbs: reagentes,
estado de transigao e produto ;

e Encontre os valores da variagdo de energia livre de Gibbs de reagao e de
Energia de Ativagao ;

¢ Plote um grafico das energias encontradas;

e Compare os resultados de cada grupo abandonador e comente acerca da

velocidade e espontaneidade da reagéo.



9.2 APENDICE II: Questionario

INSTITUTO FEDERAL DE EDUCAGAO, CIENCIA E TECNOLOGIA
COORDENACAO DE LICENCIATURA EM QUIMICA

MINISTRANTES: EMERSON MOREIRA E ITALO CURVELO
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OFICINA: QUIMICA COMPUTACIONAL APLICADA A QUIMICA ORGANICA

1) Em qual periodo vocé esta matriculado no Curso de Licenciatura em Quimica?

2) Vocé ja cursou ou esta cursando a disciplina de Quimica Organica 1?

3) Vocé sentiu alguma dificuldade na disciplina? Caso afirmativo, justifique sua

resposta.

4) Em algum momento o professor da disciplina utilizou recursos computacionais

em suas aulas? Se sim, quais? (Exceto slides)
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5) Quanto aos conhecimentos especificos de Quimica, vocé acha que as
ferramentas computacionais favoreceram o processo de compreensao do

conteudo? Justifique.

6) O que vocé acha da inclusdo de experimentos computacionais na disciplina de

Quimica Organica 1?7 Justifique sua resposta.




